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ほとんど論じられていないようにみえる O この小論では dislocation理論を非線形動力学
の観点から紹介する O ただし筆者自身非平衡物理の出身であって材料科学の専門教育は受
けていないので、 dislocation理論の包括的な入門を書くことなどは不可能である O そのよ
うな知識の網羅は材料科学の教科書[1，2ぅ3]に譲り、ここでは「古い題材に対する新たな













































































































が得られる O 以下、簡単に説明しよう O
ポテンシャルの形を Asin(2πx/b)と書くと、この山を乗り越えさせるのに一原子あたり
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7例えば原子拡散に支配されるクリープもそのひとつであるが、ここではクリープについては触れられな












(2π)2x2/2b2]と書けるから、一原子あたり働く力FはF= A(2π)2x/b2となる O ここで Z
をひずみεに直すと ε=x/bだから、 F= A(2π)2f/bとかける O これは剛性率Gを用いて
表すと GεV3b2/2なので、 A= GV3b3/8π20これを応力の値(1)に代入して、結局すべり
に必要な応力は
爪りに必要な応力)=ま (2) 














































部分と未だすべっていない部分との境界Jであるとも言える O そして dislocationはもち
ろん上記のように端(表面)からも導入できるが、実はそのような欠陥は結晶中に最初か
ら多数含まれている O 10 
次に dislocationの次元を確認する O これまで原子面接触のメタファーとして見てきた一
次元Frenkel-Kontorovaモデルは 2次元結晶のすべりに対応していた(すべり面二一次元










図 4:dislocationの概念図。それぞれedgedislocation (左)， screw dislocatio(右)。結晶を
ぐっと押し込むことによって原子面の食い違いが出来るが、押し込む方向と出来た欠陥の
なす角度によって弾性論的な性質が変わる O
2.2.2 burgers vector 
さて、 dislocationが滑った領域と滑ってない領域との境界であるからには、それが「どの
ような滑りなのか」がdislocationの特性にとって本質的で、ある O すべりの種類は方向と大き
さで一義で決まる O つまりベクトルである O そこで個々の原子がすべるベクトルを burgers
vectorと呼ぴ、通常bであらわす。そして当然ながらわざわざdislocationに注目するから
には個々の原子の動きにはもはや注目しないので、 burgersvectorをdislocationに付帯す
る量として考える O ここで注意すべきことは dislocationが進む方向と burgersvectorとは
全く関係ないということである o dislocationが進む方向は「すべりが伝播していく方向J
であり、個々の原子がどう滑るかには無関係である O つまり burgersvectorとdislocation




2.2.3 edge dislocation 
すべりの方向 (burgersvector)と、すべりが伝播する方向(dislocationの速度ベクト
ル)とが同じという edgedislocationは、縦波を思わせる O 縦波は疎密波であり、実際edge









図 5:screw dislocationは別のすべり面へ移ることができる O これを交差すべりと呼ぶ。
2.2.4 screw dislocation :交差すべりを担うもの
screw dislocationはedgedislocationとは反対で、横波のようなものである(密度変化
を伴わない)0周囲のひずみ成分は純粋に shear成分のみであるOそしてscrewdislocation 













































ンプする O すなわち dislocationは3次元に離散的に分布した平面内を飛び回る線で
ある O




















また、要素 3，4においては格子構造に起因する離散性が本質的に重要で、ある o dislo-
cationは本質的に格子欠陥であり、この格子構造に起因する離散性が長波長ダイナミクス
にも効いてくる O そして要素5の長距離相互作用によって計算コストは飛躍的に上昇する
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し塑性変形が進行する O 微視的に見ると、 Frenkel-Kontorovaモデルの谷を熱活性化過程
でぴょんぴょん移っていくイメージであるが、この過程は次節で取り扱う O この節では粗
視化した連続モデルで話を進める O
dislocationの速度とひずみ速度を関係づける O まず、ある時間内に dislocationが L動
いた(小体積内を端から端まで抜けた)とすると、結果として生じるひずみ εはb/Hとな
るO これを Aを用いて表すと ε=AbLと書ける O 両辺を時間について微分して、ひずみ
速度長の表式について
E = AbL (3) 
を得る (Lがdislocationの速度)。すなわちひずみ速度は dislocation密度とバーガースベ
クトル長に比例する O
この式から、 dislocationのだいたいの速度を見積ってみよう O ヲ|っ張り試験などの典型
的な実験ではひずみ速度はだいたい ε=10-2 [l/sec]である O 一方鉄や銅などの金属では
だいたい b= 2.5 x 10-1O[m]である o dislocation密度は試料を作る際の条件によって様々
であるが、だいたい 1010から 1014[11m2]程度であるので、 dislocation速度はオーダーと
してだいたい 10-2から 10-6[m/s]となることが分かる(すなわち秒速ミリメートルから
マイクロメートル)0 実験では透過型電顕 (TEM)内引張り観察により disocationの運動

























エネルギーは音波となって放出される O このモデルは以下のような Langevin方程式で書
くことカ宝できる O



























の温度依存性は反対になる O このメカニズムは直観的には以下のように説明される O 外部
応力がムU/bよりも大きい場合、 dislocation運動に対するポテンシャルバリアは無効にな
















速度が必要である O これがマクロ降伏応力に対応する臨界dislocation速度に対応する O
15ただし fc c金属での実験では、降伏応力は温度に対してほぼ線形に低下するので定量的にはそれほど
単純な話でもない。一方 bc c金属では非線形となり、とくに低温側での降伏応力上昇が著しい。



















は2，3である O この節ではまず2.体積欠陥による dislocationのビン止めについて論じ
るo 3.他の dislocationとの相互作用については別セクションで簡単に紹介する O
さて、体積欠陥を考えた場合、 dislocationとの相互作用には斥力型と引力型二つのもの
があり、ピン止め機構は全く異なる O どちらの相互作用になるかはバルクの剛性率と不純
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と書ける o dislocationの線張力 γはおおよそ Gb2/2と見積もられるので、降伏応力は
Gb 
σ=α L (6) 







の関係があることが分かつている O これがマクロな降伏応力とミクロなピン止め強さ αを
結びつける関係式である O よって、 αと平均間隔 Lが分かればおおよその降伏応力が見
??????
?













? ? ? ?
X [11-2] 
図 10:(左) ボイドによる dislocationピン止めのスナップショット。各スナップショッ
トの時間間隔は不均等で、 ab間が 43ps， bc聞が 19ps， cd聞が 113psとなっている O
(右)dislocationビン止めのMDシミュレーションにおける応力ひずみ曲線。 2箇所の応力
の低下は dislocationがボイドに吸い込まれたことによる(丸で囲った部分)。










孔集合体が多量に存在する O ここでは空孔集合体をボイドと呼ぶO 当然ながらボイドは
dislocationの障害物となるので、材料の硬化をもたらす。以下では分子動力学シミュレー











表 2:ピン止め強さ α=cos(ゆc/2)と降伏応力 (criticalresolved shear stress; CRSS)のボ
イド半径依存性
ボイド半径 α CRSS 
nm (dimensio叫ess) MPa 
0.3 0.38 47 
0.5 0.50 63 
1.0 0.72 83 
1.5 0.80 95 













す。ここでαは前述したピン止め強さ cos(ゆc/2)である O 実は αと降伏応力はボイド半径
に対して対数依存性を示すことが分かっている o(図3.2.1)この対数依存性は dislocation



















図 12: (左)析出物による dislocationピン止めの様子(異なる大きさの析出物についての





にOakRidge N ational LaboratoryのY.N. Osetskyらによる α-鉄中の銅析出物による









































イプの dislocationループが数多く発見されることがある O これは析出物を囲むような形


































この機構は実は 1970年に HirschとHumphreysによって提唱されたものであり [10]、今
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るのかを確認する意味がある O 図3.3に式 (8)による応力 (dot-dashedline)と、実際に
MDで得られた応力(シンボルX)とを示す。 MDで得られた値は半径依存性が強く出てお
り、析出物半径についてほぼ線形に上昇している O これは析出物が大きければ大きいほど






s=一一log2πL --0 (0.5γ-1 + L -1) b (9) 
というような形をしている O これは Baconらによって数値計算の結果に対するフイツテイ
ング式として見出された [1]0 これは dislocationの自己相互作用の効果も含めた式であ
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図 16:フランク・リード機構により dislocationセグメントから新たな dislocationが生ま
れる模式図。
をピン止めする障害物(不純物や他の dislocation)があってはならない。そしてそのよう










すべり面を一部分だけずらすことによる dislocation発生である O 初期状態としては全く
すべっていないのだから、まずどこか有限の面積内ですべりが始まらないといけない。つ
まりすべった領域は孤立しており、 dislocationはすべりの始まった面積を囲むループとし












このあたりの事情をもう少し定量的に見てみよう O まず完全結晶にせん断応力 σがか
かって、半径Rのdislocationループが発生した状況を考える O このdislocationループの
弾性エネルギーは連続体的な計算では
Gb2R2 -v _ R 
U(R)三一一一一log-
4 1 -V 7'0 
、 、 ， ， ， ??????
?
? 、
と評価される o (ただし νはポアソン比で7'0は紫外カットオ70 たいてい γo~ 5b程度に
取る)。この表式から分かるように、 dislocationループのエネルギーはおおよそ Rlog(R)
に比例して大きくなる O よって完全結品中の dislocationループは放っておけばどんどん
小さくなろうとする O しかし今は応力がかかっており、 dislocationが広がれば蓄積された
弾性エネルギーが解放される O これがdislocationループを広げようとする駆動力となる O
dislocationによる弾性エネルギー解放とは原子面のすべりに要した仕事であり、力×変位
で求まる O 力は σπR2で(応力×面積)、個々の原子の変位はバーガースベクトル長bで
あるから、外力のした仕事は σlnrR2となる O よって結局外部応力 σのもとで生成しつつ
ある半径Rのdislocationは以下のエネルギ一関数に支配される O









この関数は R= Rcを境に増加から減少に転じる O すなわち、 dislocationループには臨
界半径Rcが存在し、 Rく Rcでは不安定だがR>Rcになると安定に伝播するようにな






力と結局同程度である O すなわち完全結晶の降伏応力は dislocationを生成する応力と同
じである O















にする O 衝撃圧縮のひずみ速度は最大で 106[l/sec]程度までいくため、既存 dislocation
の高速運動だけでは追いつかないO バルク中においても新たな dislocationが次々と生成
されるのである O 以下では衝撃圧縮についてのMDシミュレーションを紹介する [12]0ポ
テンシャルは Lennard-Jonesであり、 fc cの完全結晶中を (100)で進行する衝撃波を加










初期温度 粒子速度 降伏応力 ひずみ
K GPa % 
6 291 1.08 13.8 
18 275 0.957 13.7 
24 261 0.886 13.1 
37 243 0.765 13.0 
49 216 0.623 12.3 
64 202 0.535 12.2 




度であり、降伏応力は剛性率の約半分ほどの値であることが分かる O これはセクション 2
で完全結晶についての Frenkel-Kontorovaモデルを用いた議論と整合する O また、降伏応
力は温度に対しでほぼ線形に低下する O これは熱揺らぎを「種Jにして dislocationルー









はLennard-Jonesであり、衝撃波の方向は前と同様に (100)である O 衝撃波がボイドを通
過すると、ボイド表面からすべりが始まる O 図4.3参照。ふたたび4つのすべり面が同時
にすべり始めているのが分かる O ただし降伏応力は完全結晶の場合よりもだいぶ小さく




ていく O これが加工硬化の原因である。この現象は次のセクションで紹介する O
-148-
ディスロケーションの非線形動力学




















存性である O ボイドが小さいときは、降伏応力は半径にほぼ反比例して (1/γで)低下し






























の本質である O すなわち加工硬化の微視的メカニズムは、 dislocationが絡まりあって動け
なくなることに起因している O このようなdislocationの組織構造の形成機構こそが加工硬
化の解明に不可欠であり、この現象の解析においては(これまで避けてきた)dislocation 
多体系の取り扱いが避けられなくなる O 加工硬化を dislocation多体系のダイナミクスか
ら解明することは材料科学における一つの中心的な課題であり、膨大な研究の蓄積があ


















られるため、それぞれをステージ 1，I， IIと呼んでいる O 図では弾性変形の起こる領域
は表示していないことに注意されたい。ここではステージ Iとともに塑性変形が開始して
おり、弾性変形はステージ I以前である O つまり全部言うと、弾性領域→ステージ I→ス





力がバイエルス応力を越えて dislocationが動き始めたくらいの段階である O 塑性変形は























用によって不動dislocationが形成されるのである O その間も dislocationは次から次へと
やってくるから、不動dislocationのところでdislocationの渋滞が起こるO 不動dislocation
によらずとも、異なるすべり面にある dislocationが切り合うことにより、 dislocationどう
しは絡まり合う O この絡まり合いも動けない dislocationが発生する原因のひとつである O
このような dislocationの渋滞や絡まり合いなどにより、ステージ Iでは dislocationの
空間構造が発生する O 図に電顕観察による写真を示す。これは dislocationの「セル構造」
と呼ばれている O これは要するに dislocation密度分布の空間構造であり、密な部分は絡
まりあった dislocationが帯状に密集している O 図で黒く見えているのがdislocationの密
集している地帯であり、これをセル壁と呼ぶO また、セル内部にも dislocationは存在し
ており、それらがまた小さいセル壁を作っていることがある(セルの階層構造)。
このようなセル構造は結晶構造を問わず(f c c 、bc c 、イオン結晶問わない)、加
工硬化を示す結晶性物質に普遍的なものである O 一般に応力ひずみ曲線の傾きは物質に
より千差万別であるが、驚くことにステージ Iにおけるその傾きは物質の詳細に鈍感で











2.セルの平均大きさ Lとセル壁における dislocation平均間隔は比例関係にある o (比
例定数は 40から 200程度)。
3.ステージ Iでのせん断応力σとセル壁での転位密度Aω の聞に T=αGbAVなる関





















合は増えていきそうなものである o (が、ステージ Iを通してその割合は一定である)。
よって絡み合いだけを考慮したモデルでは説明はできず、弾性相互作用もセル構造形成に






ステージ Iの直線的硬化が終わると再び硬化の度合いは緩くなるO これがステージ II










とによって dislocation同士の接触相互作用が促進されるということがある O とくに、こ
れまですべり面が異なっていたせいで出会うことの無かった dislocation同士が出会うよ
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